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Классификация объектов – неотъемлемая часть хемометрического обобщения результатов экспериментов. Классификация помогает систематизировать большой объем экспериментальной информации и извлечь из массивов данных о свойствах веществ содержательную физико-химическую информацию. Большинство стандартных методов классификации не отображает реальную структуру данных и требуют информации о числе кластеров в качестве начального приближения для расчетов.
Мощным методом моделирования, который позволяет воспроизводить сложные зависимости и успешно используется для задач классификации, являются искусственные нейронные сети (ИНС). Химическая проблема, к решению которой применили ИНС, связана с классификацией растворителей. Исследуемый массив состоит из 76 растворителей, каждый из которых описывается 9 признаками. 
Использовали алгоритм Кохонена и его вариации (разные метрики расстояний, испытание работы сетей при постоянных значениях коэффициентов обучения и при их монотонном уменьшении, с использованием меры соседства нейронов и без нее), а также самоорганизующиеся карты. К их преимуществам принадлежат использование неуправляемого обучения методом последовательных приближений и отсутствие требования числа классов до начала расчета. Алгоритмы ИНС программно реализованы на языке программирования С++ и в программном пакете Matlab 6.5. Апробация алгоритмов проводилась на тестовой выборке, которая характеризуется отличием в структуре данных. 
Отнесение веществ к тем или иным классам объясняется определенной комбинацией значений их характеристик и решением самой сети на основе заложенного алгоритма расчета, к какому классу данный растворитель нужно отнести. Полученная классификация использует совокупность наиболее важных характеристик растворителей. Решение таких задач является важным, в частности, для развития хемометрического обеспечения качественного анализа (задачи идентификации аналитов, проблемы электронного носа, электронного языка).

Классификация растворителей соответствует их химической природе, что указывает на перспективность использования алгоритмов для решения актуальных хемометрических задач.
